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  3一共研一38    結晶の対称1性のランダム生成モデル
                        統計数理研究所伊藤栄明
 （1）結晶の空間群の出現頻度について統計的研究を行うには種の定義が重要である．データ
ベースICSDを用いてこれを行い，計算機により自動的に頻度が得られるようにした．2種類の
結晶の問に距離を定義し，相互の距離がある値a以上はたれていれば別の種であるとする．
ICSD内での順番にしたがい，種を逐次定義してゆく．すなわちm個の種がすでに定義されたと
すれば，すでに定義されたm個の種よりa以上はなれているものがあらわれたときにm＋1個
目の種であると定義する．得られた種について対称性の統計的分布を点群，空間群について整
理し，ランダムに群を生成するシミュレーショ1／の結果をこれと比較した．
 たとえばC・みという点群で記述される構造を，最密充填構造がある方向にゆがんだものであ
るととらえるとした場合，もとの最密充填構造を推定するという問題にとりくんだ．これは結
晶の対称性の統計的分布を説明する統計モデルをより具体的なものとするために必要である．
 （2）楕円体の最密パッキングの問題について解決した．力31m充填系について数式処理ソフ
トウェアREDUCEを用いて最密売槙密度をもとめることができた．もう一つの最密充填系力3
について最密充填密度をもとめた．これらについて楕円の最密充填密度を与えるのは長軸と短
軸が等しい場合すたわち円の場合のみであることを示した．これらの問題は数式の計算が複雑
であり数十年前に進展がとまっていたが，この方法により解ける問題がおおきくひろがった．
